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ABSTRACT 
 
 
 
 
III arsenide semiconductor materials have attracted considerable attention 
because of their unique characteristics and unfailing applications as base materials in 
optoelectronics and many other state of the art technologies. In this study, III 
arsenide investigations are presented by performing calculations using computational 
approach framed within the density functional theory. Exchange-correlation energy 
functional plays a crucial role in the efficiency of density functional theory 
calculations, more soundly in the calculation of fundamental electronic energy band 
gap. In this density functional-theory study of III arsenide, the implications of 
exchange-correlation energy functional and corresponding potential were 
investigated on the structural, electronic and optical properties of III arsenides. For 
structural properties, local density approximation, generalized gradient 
approximation and parameterized generalized gradient approximation were applied. 
For the calculations of electronic properties, recently developed Tran-Blaha modified 
Becke-Johnson potential has been implemented additionally. To execute this study, 
state of the art computational code WIEN2k, based on full potential linearized 
augmented plane-wave and local orbitals methodology, was applied. III arsenide 
were simulated to obtain their lattice constant, band gap, dielectric constant, 
reflectivity, absorption, refraction index and the energy loss values. The results point 
to parameterized generalized gradient approximation as a more appropriate 
approximation for the calculations of structural parameters. However, the electronic 
band structure calculations at the level of modified Becke-Johnson potential showed 
considerable improvements over the other exchange correlation functionals. Besides 
this, the reported results related to optical properties within modified Becke-Johnson 
potential show a good agreement with the experimental measurements in addition to 
other theoretically results. 
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ABSTRAK 
 
 
 
 
Bahan semikonduktor III arsenida telah berjaya menarik perhatian yang 
meluas kerana cirinya yang unik dan kejayaan penggunaannya sebagai bahan asas 
dalam optoelektronik dan teknologi moden yang lain. Dalam kajian ini, penyelidikan 
III arsenida dijalankan dengan melakukan pengiraan menggunakan pendekatan 
pengkomputeran berdasarkan pendekatan teori fungsi ketumpatan. Fungsi bagi 
tenaga pertukaran korelasi memainkan peranan yang penting dalam ketepatan 
pengiraan fungsi teori ketumpatan, terutamanya dalam pengiraan asas  jurang jalur 
tenaga elektronik. Dalam teori fungsi ketumpatan kajian III arsenida, implikasi 
hubungan antara fungsi bagi tenaga pertukaran korelasi dan keupayaan yang sepadan 
terhadap ciri struktur, elektronik dan optik dalam III arsenida telah diselidiki. Bagi 
sifat struktur, penghampiran kepadatan tempatan, penghampiran kecerunan teritlak 
dan penghampiran kecerunan teritlak berparameter telah digunakan. Bagi pengiraan 
sifat elektronik, keupayaan Becke-Johnson terubahsuai Tran Blaha yang 
dibangunkan baru-baru ini telah diguna pakai sebagai pelaksana tambahan dalam 
penyelidikan ini. Untuk melaksanakan kajian ini, kod pengiraan termaju WIEN2k 
berdasarkan keupayaan penuh dengan satah gelombang lelurus berserta kaedah 
orbital tempatan, telah digunakan. Simulasi ke atas kumpulan III arsenida telah 
dilakukan bagi mendapatkan nilai pemalar kekisi, jalur tenaga, pemalar dielektrik, 
pantulan, penyerapan, indeks biasan dan nilai tenaga yang hilang. Keputusan 
mendapati penghampiran kecerunan teritlak berparameter adalah pendekatan yang 
lebih sesuai untuk pengiraan parameter struktur. Walau bagaimanapun pengiraan 
struktur bagi tenaga elektronik di peringkat Becke-Johnson terubahsuai menunjukkan 
potensi kemajuan yang agak  besar berbanding fungsi-fungsi korelasi pertukaran 
yang lain. Selain itu laporan keputusan bagi ciri optik dengan menggunakan 
keupayaan Becke-Johnson terubahsuai menunjukkan keputusan yang memuaskan 
hasil perbandingan antara nilai eksperimen dengan nilai kiraan teori yang lain. 
 
 
